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Abstract:Nuclear energy is an important part of the future source of energy due to their higher energy density and lower
emission of pollutants． However，the traditional research method of“trial-and-error”may result in higher costs and lower
efficiency because of the radioactivity of the nuclear fuel element material． The idea of Materials Genome Initiative(MGI)
is suitable for the research and development of the nuclear fuel element material． Focused on the nuclear fuel element ma-
terial，our research group developed a multi-component thermodynamic database including U，Pu and other elements，by
coupling CALPHAD method and the first-principle method． Based on the thermodynamic database，the thermodynamic
model under irradiation was established and the phase transformations under irradiation were systematically investigated．
The microstructure evolutions during solidification and aging were simulated by using the Phase-Field method． The present
multi-scale and multi-component materials design method based on MGI can provide important information for the design of
composition，microstructure controlling and property improvement of nuclear fuels materials．






















































































































Table 1 Information of binary thermodynamic database of nuclear materials
Th Pu U Al Co Cr Cu Fe Mg Mn Mo Nb Ni Pb Si Sn Zn Zr V
Th － ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ●
Pu － － ▲ ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ●
U － － － ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ▲ ● ● ▲ ●
Ti Hf In Ｒu Ｒe O Be Cd Bi Ta W Yb Ga La Ce Au Sc Pt As
Th ● ● ● ▲ ● ● ● ● ● ●
Pu ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ● ●
U ● ● ● ● ● ● ● ▲ ● ●
已完成的三元核燃料材料体系主要有:U-Al-Co、
U-Al-Ga、 U-Al-Mo、 U-Al-Zr、 U-B-Cr、 U-B-Fe、 U-B-
Mo、U-B-W、U-C-Al、U-C-B、U-C-Fe、U-C-Si、 U-Cr-
Nb、U-Fe-Co、U-Mo-Cr、U-Mo-Nb、U-Mo-Ti、U-Mo-V、
U-Mo-W、U-Mo-Zr、 U-Pu-Cr、 U-Pu-Mg、 U-Pu-Nb、 U-
Pu-O、U-Si-Fe、 U-Si-Mo、 U-Si-Nb、 U-Si-Ti、 U-Th-Cr、
U-Th-Cu、U-Th-Mg、 U-Th-Mn、 U-Th-Nb、 U-Th-O、 U-





















结构的 γU相，合金化元素必须要与 U 或 Mo 形成较大
的稳定 bcc相区，根据热力学数据库的筛选可知，满足
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条件的元素有:Cr，Nb，Ti，V 和 Zr 等。借助相图计算
方法，可以研究这 5 种 bcc 相稳定化元素对 U-Mo 合金
中 γU相相区的影响。例如，Cr 虽然可以和 Mo 形成稳
定的 bcc相，但 U-Cr-Mo合金的 γU 相的单相区比 U-Mo
合金的小，当 Cr 的添加量为 5 at%时，γU 单相消失，




程度上可起到稳定 γU 相的作用，当添加量大于 5 at%
时，会引起 bcc 相区的缩小。V 的添加量达到 5 at%，
γU单相几乎消失，因此 V 的添加，可能无法起到稳定






知，当 U-Mo合金中添加少量的 Th时，会使 U-Mo 合金
中稳定的 bcc (γU)转化为 bcc (γU) + fcc (αTh)两相
平衡，随着 Th含量的增加，bcc (γU) + fcc (αTh)两
相区范围不断扩大，不利于燃料组织的稳定性。因此
Th的添加无法起到稳定 γU 相的作用。当 U-Mo 合金中
添加少量的 Pu 时，会降低 bcc (γU)的熔点，但和 Th
相比，Pu的添加对 bcc (γU)的影响远远小于 Th 的影



















Fig. 2 Comparison of phase diagram under irradiation of U-Nb
binary system with thermodynamic equilibrium phase dia-
gram［20］
个封闭区域，并发生了 αU + γ2  γ (U，Nb)和 γ1




富 U 和富 Zr 相，即 γ (U，Zr)→γ1 + γ2;而在低温
区，由于辐照的影响，发生了 δ  γ (U，Zr) + α
(U)和 δ + α (Zr)γ (U，Zr)相变反应，从而形成
了连续固溶的 γ (U，Zr)相。
图 3 U-Zr二元系辐照下的相图与热力学平衡相图的比较［20］
Fig. 3 Comparison of phase diagram under irradiation of U-Zr bina-




























图 4 初始温度为 1525 K的条件下，Nb-86U (at%)合金的等
温 (a)和非等温 (b)凝固过程中浓度场模拟结果
Fig. 4 The simulation results of concentration field during isother-
mal (a) and anisothermal (b) solidification of Nb-86U





重点对 γ 相 U-Nb 合金在时效过程中，晶界形核机制




图 5 单晶 (a)和多晶合金 (b)时效过程的组织模拟结果;
共析转变过程 (c)和 (130)马氏体孪晶中调幅分解
(d)的模拟结果
Fig. 5 Simulation results of microstructure evolution during aging in
single crystal (a)and polycrystal (b) ;Simulation results of
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